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研究成果の概要（英文）：We study about dynamics of water and their function on a textured 
surface by molecular dynamics simulation. When the size of the texture of the surface has 
nano-scale, the behavior of water molecules except to different from that of bulk water. 
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グラファイト表面に 1.2 nm の太さのグラフ













 図 1 は平滑なグラファイト表面に水分子を
5832 個配置して MD シミュレーションを 1 





 次に、グラファイト表面に 1.2 nm の太さ









































  図 1：グラファイト平滑面上での接触核 
  
  (a) 平滑面           (b) 柱の高さ 6.7 Å 
  
(c) 柱の高さ 13.4Å         (d) 柱の高さ 20.1Å 
図 2：凹凸の高さを変化させたときの結果 

































の自由エネルギー差は G = 4.83 kJ/mol、下









ギーは 0.334 kJ/mol であることがわかった。
凹凸の高さが更に高く水滴の直径より大き
い場合、凹凸の上部から内部へ遷移するため
のエネルギーは 4.83 kJ/mol となり、凹凸内
部にある状態と固体表面の底面に接触する
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       (a) 初期位置が柱の上側での結果 
  
(b) 初期位置が柱の下側での結果 
































図 6：柱の高さが 30 層のときの自由エネルギー 
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